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Формальдегід – один з базових продуктів хімічної промисловості і одночасно – один з 
небезпечних забруднювачів навколишнього середовища. Головне джерело забруднення – 
стадія абсорбції водою суміші формальдегід-метанол-вода, що створюється на стадії 
окислення. Для вирішення задач оптимального проектування абсорбційних колон та 
комп’ютерного управління виробництвом необхідна модель, що описує рівноважний склад 
цей суміші.  
За допомогою методів фізичної хімії скласти таку модель неможливо внаслідок її 
складності (наявністю великої кількості сполук у системі, сильного відхилення системи від 
ідеальної внаслідок наявності сильної міжмолекулярної взаємодії між компонентами). Тому 
для її побудови ми використали сучасні методи аналізу даних, спираючись на великий масив 
експериментальних даних [1]. Задача моделювання – одержання аналітичної залежності 
вихідних змінних (вмісту компонентів у паровій фазі: формальдегіду (у1, % мас), метанолу 
(у2, % мас) та температури (у3, °С) від вхідних змінних: вмісту формальдегіду (х1, % мас), 
метанолу (х2, % мас) у жидкій фазі, тиску (х3, мм рт.ст.). Технологія моделювання спирається 
на особливості таблиць експериментальних даних, які дозволяють використання послідовних 
“зрізів” по змінним: 
а) на першому етапі за допомогою МНК підбирали нелінійну  залежності кожної з 
вихідних змінних як функції від однієї із вхідних змінних при фіксованих значеннях х2 та х3: 
 ),x(fy 1i a= , (1) 
де а – вектор параметрів моделі; 
б) на другому етапі підбирали нелінійну залежність кожного з компонентів а від х2 при 
фіксованих значеннях х3: 
 ),x(fа 2i b= , (2) 
де b – матриця параметрів залежності компонентів вектору а від х2; 
в) на третьому етапі підбирали нелінійну залежність кожного з компонентів b від х3; 
г) на останньому етапі проводили синтез моделі у вигляді системи нелінійних рівнянь 
та підгонку коефіцієнтів по усій сукупності експериментальних даних. 
Отримані моделі вмісту у паровій фазі формальдегіду (Y1), метанолу (Y2)  
і температури (Y3):  
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Модель температури: 
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Методом растрової візуалізації показано, що параметри моделі відповідають 
глобальному мінімуму функціонала МНК. Коефіцієнти детермінації для усіх моделей 
складають 0,98-0,995. Це робить отримані моделі здатними для прогнозування складу 
парової фази системи у практичних цілях. 
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Данная работа посвящена исследованию эффективности алгоритмов статического и 
временного анализа, используемых в пакетах схемотехнического проектирования ALLTED 
(All-Technology Designer) [1] и Synopsys HSPICE [2]. Проведенное исследование включает 
изучение численной сходимости процедур статического анализа, а также скорости и 
точности работы алгоритмов временного анализа, путём моделирования ряда плохо 
обусловленных и жёстких тестовых задач из эталонного набора описаний электронных схем, 
разработанного Центром микроэлектроники Северной Каролины [3].  
В рамках исследования, с помощью разработанного на кафедре САПР НТУУ “КПИ” 
конвертора Spice-to-Allted, было проведено преобразование исходных описаний схем с языка 
SPICE в язык описания объектов пакета ALLTED. В то же время, задание на моделирование 
было транслировано в ALLTED вручную с сохранением основных задач моделирования. 
Кроме того, для обеспечения одинаковых начальных условий, были приведены в 
соответствие значения определённых управляющих констант, таких как относительная 
погрешность метода Ньютона, локальная погрешность метода интегрирования, 
минимальный временной шаг и т.п.  
В ALLTED и HSPICE используются различные подходы для вычисления 
погрешностей, выбора шага, различные методы интегрирования, что затрудняет оценивание 
полученных результатов. Однако можно отметить, что при выполнении статического анализа 
ALLTED находит решение быстрее при использовании метода по умолчанию (метод 
Ньютона-Рафсона с линейным поиском длины шага вдоль выб-ранной траектории решения), 
хотя применение данного метода не всегда приводит к получению надлежащих результатов. 
При использовании же оригинального, реализованного в ALLTED метода, основанного на 
поиске гиперлинии, соединяющей текущую предполагаемую точку и точку решения, 
адекватные результаты были получены, хотя и за большее число итераций, чем в HSPICE.  
Временной анализ примерно в половине случаев ALLTED также выполняет за 
меньшее число итераций. Однако нельзя быть уверенным, что результаты, полученные в 
ALLTED и HSPICE, имеют одинаковую точность, так как процедура выбора временного 
шага в HSPICE, в отличие от ALLTED, не принимает во внимание значение локальной 
погрешности метода интегрирования, а использует количество итераций на текущем шаге, 
отношения значений решения на текущем и предыдущем шагах и их абсолютную разницу. 
Кроме того, HSPICE использует по умолчанию метод интегрирования первого порядка 
(также можно вручную задать использование метода второго порядка), в то время как в 
ALLTED используется автоматический метод интегрирования переменного порядка (с 
первого по шестой), что в ряде случаев обеспечивает получение более точных результатов. 
Таким образом, использование в качестве критерия только лишь общего числа итераций 
является недостаточным для объективного сравнения пакетов ALLTED и HSPICE.  
1) Petrenko A. I. et al. ALLTED – a computer-aided engineering system. Melbourne, 1997. 
2) HSPICE: Elements and Device Models, Volume II. Meta-Software Inc., 1996. 
3) CircuitSim90 Benchmark Information. http://www.cbl.ncsu.edu/CBL_Docs/csim90.html. 
 
 
